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The stability of the FCC structure was compared with that of the liquid structure in the charged 
colloidal dispersion by molecular dynamics simulations. The effective potential of Sogami-Ise 
theory was assumed.  In the case of the low volume fraction (3%), the FCC structure was more 
stable than the liquid structure for a typical charge distribution at room temperature. The melting 
point was estimated as about 880K. 
 




















数 は粒子間距離 R の関数として次の式のよ
うになる。 
 
                                          
(1) 
   (2) 
   (3) 
ここでは以下の記号を使用している。Debye 遮蔽
定数k, 温度 T, 体積V, 単位電荷 e, 真空の誘電率 e0, 
Boltzmann定数 kB, コロイド粒子の半径 a, コロイド
粒子の電荷数 Z, j 番目の小粒子の電荷数 zj, j 番目の





たパラメータの値を表 1 に示す。図 1 における温度
( )GU R
( )*2 2 1 coth 1( )
2




-+é ù= -ê ú
ë û














 Copyright © 2018 Hosei University	 	 	 	 	 	 法政大学情報メディア教育研究センター研究報告 Vol.32 
12 










図.1 有効ポテンシャル関数  
Fig 1 Effective potential function . 
 
表.1 パラメータの値 










離は 3783e-10 m となる。これに対し、有効ポテン
シャル UG(R)が最小となる距離 R は 3236e-10 m で
ある。またポテンシャルの谷の深さは室温の熱エネ












性の比較を行うために、図 2 と図 3 のような初期分
子配置を使用し、温度を指定した分子動力学シミュ
レーション行った。図 2 では液体構造(L)を FCC 格
子(S)で挟んだ構造になっている。アルゴンの場合は








図.2 SLS 構造の初期配置 
Fig 2 Initial configuration in SLS structure 
 








































volum e fraction of
colloidal particle
f 0.03
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図.3 LSL 構造の初期配置 







表 2 MD シミュレーションの条件 






図 2 の LSL 初期構造から出発して、T = 880 K で
1e7 ステップの分子動力学シミュレーションによる

























total num ber of
M D steps
10000000
tim e increm ent dt/s 2.50E-14















































Fig 6 Average potential energy vs T started from SLS 
structure 
 
図 6 から 870K 以下の温度では固体が安定である















動画 1 T880K[22] 
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